Hemijski softver II by Dekanski, Aleksandar et al.
96 Hemijski pregled
Nijedan uøenik nije znao da objasni proces foto-
sinteze, kao i åta je nafta po hemijskom sastavu.
Nakon obrade date teme, rezultati na final-
nom testu su bili sledeõi: 74% uøenika je pokazalo
znañe preko 50%, pri øemu je najboçi rezultat bio
90% taønih odgovora, a najslabiji 43% taønih odgo-
vora.
Rezultati oøigledno govore da se nivo znaña
uøenika viåestruko poboçåao ovakvim naøinom
radom. S druge strane, povezivañe pojmova koji se
prethodno nisu dovodili u vezu, kao i sam naøin ra-
da zasnovan na pretraÿivañu i koriåõeñu razli-
øite literature, dogovarañu i razmeni znaña, pri-
premañu prezentacija i izveåtavañu drugih o radu,
izazvao je pravo oduåevçeñe kod uøenika. Ñihova
motivacija za daçim, sliønim radom maksimalno je
pokrenuta.
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The paper contains one of the ways of overcoming the
fragmentary students' knowledge with the aim of connec-
ting the themes, diferent teaching topics under the title
“From the Sun to the polyethylene wrapping material”.
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HEMIJSKI SOFTVER II
ADVANCED CHEMISTRY DEVELOPMENT 
(WWW.ACDLABS.COM)
Kao åto smo i najavili, rubriku Hemija na
internetu u ovom broju posveõujemo prikazu joå jed-
nog sajta na kome se mogu pronaõi razliøiti kompju-
terski programi korisni za hemiøare. Ovaj put
predstavçamo sajt kanadske kompanije Advanced
Chemistry Development, Inc. (www.acdlabs.com).
Na vrhu svake stranice ovog sajta, pored znaka
kompanije nalaze se linkovi ka osam osnovnih sek-
cija sajta: Products, Solutions, Support, Online services,
Rasources, Downloads, Events i About ACD/Labs. Pro-
ducts i Downloads su najznaøajnije sekcije pa õemo
ñima posvetiti ovaj ølanak.
U okviru sekcije Products izlistano je oko 50
razliøitih programa, paketnih ili po nameni, a da-
te su i informacije o promenama u najnovijim ver-
zijama postojeõih programa. Takoæe, u ovoj sekciji
se mogu preuzeti katalozi proizvoda i naruøiti de-
monstracioni kompakt diskovi i drugi korisni ma-
terijali.
U daçem tekstu dajemo najosnovniji opis pro-
grama po grupama.
Analytical Laboratory:
– ACD/SpecManager – pruÿa moguõnost obrade
i kreiraña baza podataka NMR, masenih, IR, UV-Vis
i Raman eksperimentalnih spektara, XRPD, DSC,
TGA i drugih analitiøkih krivih, kao i hromato-
grama.
– Predicting NMR Spectra - åest programa ovog
paketa (ACD/HNMR Predictor, ACD/CNMR Predictor,
ACD/FNMR, ACD/NNMR, ACD/PNMR, ACD/ /2D
NMR Predictor) nudi moguõnost predviæaña 1H, 13C,
15N, 19F, 31P i 2D NMR spektara, uz moguõnost kupo-
vine ili kreairaña baze podataka.
– ACD/MS Fragmenter – program za predviæa-
ñe cepaña i preureæivaña molekula u masenoj spek-
troskopiji.
– Solve Complex Spectroscopy Tasks - dva pro-
grama u ovom paketu (ACD/CombiNMR i ACD/Stru-
cture Elucidator) sluÿe za obradu, analizu i kvanti-
fikaciju podataka kroz odabrane primere. Takoæe,
programi potvræuju pretpostavçene strukture ili
ih predlaÿu na osnovu eksperimentalnih spektara.
Chemical Naming
– ACD/Name – Program predlaÿe hemijska ima-
na na osnovu strukture i obrnuto, u saglasnosti sa
pravilima o nomenklaturi Internacionalne unije
za øistu i primeñenu hemiju (IUPAC), Internacio-
nalne unije biohemije i molekularne biologije (IUB-
MB) i Chemical Abstracts Service (CAS). Postoje i dve
grupne (Batch) verzije ovog programa: ACD/Name Bat-
ch and ACD/Index Name Batch, kao i besplatna verzija
ACD/Name Freeware skromnijih moguõnosti.
Physico-Chemical Laboratory
– ACD/MedChem Advisor – program je nameñen
onima koji se bave hemijom u medicini, a omoguõava
dizajnirañe jediñeña sa poboçåanim ADME oso-
binama.
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– LogD Suite/LogD Sol Suite – program nudi niz
alata za predviæañe fiziøko-hemijskih osobina
supstanci.
– LogD – program za predviæañe oktanol-voda
distribucionih koeficienata jonizujuõih jediñe-
ña za oblast pH vrednosti od 0 do 14.
– LogP DB - za predviæañe oktanol-voda parti-
cionih koeficienata neutralnih jediñeña.
– pKa DB - za predviæañe kiselinsko-baznih
konstanti disocijacije.
– Solubility DB - za predviæañe rastvorçivo-
sti u vodi u opsegu pH vrednosti od 0 do 14.
– Boiling Point – za predviæañe taøke kçuøaña,
napona pare i temperature paçeña supstanci.
– Hammett Electronic Constants – za odreæivañe
Hammett-ove konstante substituenata u organskim
jediñeñima.
– Liquid Properties – za procenu indeksa re-
frakcije, povråinskog napona, molarne zapremine
supstanci i sl.
– Curve Manager - za analizu eksperimental-
nih podataka termiøke analize, kalorimetrije, ti-
tracija, i kinetiøkih ispitivaña.
– PhysChem Batch - kombinacija viåe progra-
ma (pKa, LogP, LogD, Solubility, Boiling Point, Sigma i
ChemSketch)
Chromatography Laboratory
– ACD/ChromManager - Za analizu i obradu
eksperimentalnih hromatogarama, sa ugraæenom ba-
zom podataka struktura, uspeånih razdvajaña i dru-
gih relevantnih podataka
– ACD/LC Simulator – Za optimizaciju ekspe-
rimentalno registrovanih razdvajaña u teønoj hro-
matografiji, u zavisnosti od razliøitih parame-
tara. Predviæa pKa uz optimizaciju za datu pH vred-
nost.
– ACD/GC Simulator – Modeluje gasne hroma-
tograme na osnovu strukture jediñeña i optimizuje
eksperimentalne uslove razdvajaña.
– ACD/Method Development Suite – Uz pomoõ
arhive uspeånih razdvajaña pomaÿe u planirañu
separacija. 
– ACD/ChromGenius – Ovaj prigram generiø-
kim metodama uspeåno, brzo i efektivno predviæa
stukture jediñeña i pomaÿe u LC/MS analizi uzo-
raka. Omoguõava da se za dati uzorak umesto koriå-
õeña øitavog seta generiøkih metoda, izabere naj-
pogodniji pre ñegovog ubrizgavaña (ÿeçena rezo-
lucija, retenciono vreme ili oba) na osnovu pozna-
tih ili oøekivanih jediñeña u uzorku.
– ACD/Column Selector – Pruÿa pomoõ u izboru
hromatografskih kolona, ili traÿeñu odgovara-
juõih zamena.
– ACD/Waters Advanced Structures Package –
Programski paket za rad sa eksperimentalnim hro-
matogramima. Omoguõava da se opcija pretraÿi-
vaña hemijskih struktura (i niz drugih opcija koje
je razvio ACD/Labs) ugrade u Millennium®32 i Empo-
wer™ hromatografske softvere.
Chemical Drawing and Databasing
– ACD/ChemSketch – Programski paket za cr-
tañe hemijskih struktura sa ukçuøenom IUPAC ba-
zom naziva jediñeña. Paket sadrÿi i softverske
pakete ACD/ChemPalm i ACD/ChemPocket za œepne
kompjutere - PDA (Personal Digital Assistants).
– ACD/Dictionary – Jednostavan i brz pregled
struktura za preko 120.000 jediñeña na osnovu trgo-
vaøkih i trivijalnih naziva.
– ACD/ChemFolder – Baza podataka koja u sebi
sadrÿi celokupni ACD/ChemSketch, ACD/Chem-Co-
der (izrada i skenirañe 2D bar-kodova hemijskih
struktura), kao i ACD/ChemPalm i ACD/ChemPocket
programske pakete.
– ACD/ChemBasic – Programski jezik za napre-
dije koriåõeñe ACD/ChemSketch programa.
Enterprise Solutions and Software Integration
Ova grupa sadrÿi 13 programa razliøite name-
ne koji mogu biti korisni u organizaciji rada u raz-
liøitim institucijama ili preduzeõima, ili su na-
meñeni integraciji sa drugim softverskim paketi-
ma poboçåavajuõi i proåirujuõi ñihove moguõno-
sti. Opis svakog od ñih bi zahtevao previåe pro-
stora, pa õemo ovde samo navesti ñihova imena, koja
sama dovoçno govore o nameni. Podeçeni su u tri
grupe:
1. Za internet i serversku primenu
– ACD/Web Librarian
– ACD/Labs Predictors for Intranets




2. Za integraciju sa drugim programima
– ACD/Labs Add-ins for ISIS
– ACD/Labs Extension for ChemDraw
– ACD/NuGenesis Integration
3. Integracija softverskih komponenti
– ACD/Web Librarian Web Services
– ACD/Labs ActiveX Components
– ACD/Mol2Gif
– ACD/Structure Drawing Applet
– ACD/ChemCoder SDK
Sekcija Download nudi preuzimañe, pored ko-
mercijalnih programa, niz korisnih, potpuno be-
splatnih programa, uputstava, baza podataka i sliø-
no. Izmeæu ostalog besplatno je moguõe preuzeti
verziju programa ChemSketch 8.0, koja od 1. juna 2005.
godine u sebi sadrÿi i InChI protokol (kratka in-
formacija o ovom protokolu åtampana je u Beleå-
kama HP 46(3) (2005) 71-72), kao i programe: 
– InChI ChemBasic Add-in, 
– TLC Plate Tool for ChemSketch, 
– Web-based IUPAC Naming software, 
– Name for ISIS/Draw and ISIS/Base, 
– 3D Viewers for ISIS/Base and ISIS/Draw,
– Structure Drawing Applet 1.30. 
Posebno istiøemo link Tools for Academia na
Download stranici, koji vodi ka sekciji sajta posve-
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õenoj akademskim institucijama. Na ñoj se mogu
pronaõi informacije o kupovini komercijalnih
programa po povoçnijim cenama za ovakve institu-
cije - Professional Software for Researchers, preuzeti
besplatni programi korisni u obrazovañu - Educati-
onal Resources i pronaõi korisne informacije i be-
splatni programi koji õe pomoõi u osavremeñavañu
nastave hemije na raznim nivoima - Tools for Teaching
Chemistry.
Na kraju ovog ølanka ukratko õemo opisati i
sadrÿaje ostalih sekcija sajta:
Solutions – Sekcija nudi konkretna softverska
reåeña za razliøite korisnike podeçena prema ob-
lastima (industrija, istraÿivañe, javne ustanove,
obrazovañe...)
Support – Sekcija nudi tehniøku pomoõ u vezi
proizvoda kompanije, informacije o obukama za ko-
riåõeñe proizvoda, odgovore na najøeåõe postav-
çana pitaña (FAQ), informacije o novim verzijama
prozvoda i sl.
Online services – nudi 3 Online servisa:
– I-Lab – Internet servis za brzi pristup he-
mijskim bazama podataka i programima za predviæa-
ñe osobina jediñeña.
– ACD/Public Chromatography Applications Data-
base 
– IUPAC Nomenclature of Organic Chemistry
Rasources – Sekcija nudi pregled i pretraÿi-
vañe publikacija razliøitih vrsta, od øasopisa,
priruønika i baza podataka, do prikaza softvera.
Events – Kalendar sajmova, skupova i seminara
vezanih za delatnost kompanije.
About ACD/Labs – Detaçnije informacije o
kompaniji.
CIÇ I PUT 
Postoji izreka "Pravi ciç je put do nekog ci-
ça" jer, bez obzira da li je ciç dostiÿan, realan,
pravilno i sa smislom postavçen, veõinu vremena
provedemo na putu i put ima pravi uticaj na naå
ÿivot. Reforma Univerziteta ima viåe ciçeva
meæu kojima su svakako i unapreæeñe kvaliteta
istraÿivaøkog rada na Univerzitetu åto se mora
odraziti i na ukupan kvalitet kako dodiplomskih
tako i poslediplomskih studija. No, veliko je pita-
ñe da li bi trebalo da je pravi put/ciç ove refor-
me briga o kvalitetu pojedinca podignuta na nivo
Ministarstva za nauku kvantifikovana u obliku A/
B kategorizacije ili bi trebalo da je to stvarañe
uslova da se nadleÿne institucije adekvatno razvi-
jaju, a da one daçe brinu o kvalitetu, uz podråku i
kontrolu Ministarstva. 
Neposredan povod za ovaj tekst je pismo u kome
sam zamoçen da dam svoje miåçeñe o jednom od kan-
didata za mesto predavaøa Departmana za Fiziolo-
giju Åkole Biomedicinskih Nauka sa Medicinskog
Fakulteta Univerziteta u Liverpulu, Velika Bri-
tanija. Uz pismo sam dobio i konkursni materijal
koji u skraõenom obliku prezentiram ovde. 
1. Najpre neåto o samom Departmanu. Depart-
man za Fiziologiju u Liverpulu je deo nedavno for-
mirane Åkole Biomedicinskih Nauka sa profeso-
rom Bobom Burgozneom kao Dekanom. Na svakom
oceñivañu kvaliteta do sada ovaj Departman posti-
zao je najveõi rejting (trenutno 5**). Glavna oblast
istraÿivaña Departmana proteklih godina bila je
oblast transdukcije signala u õeliji. Oblast se sa-
da proåiruje na istraÿivaña osnovnih aspekata õe-
lijske signalizacije a i ñihovog znaøaja za mehaniz-
me razvoja patoloåkih procesa. Zaposleni u De-
partmanu za Fiziologiju i oni sa kojima saraæuju u
Departmanu za Medicinu , Hirurgiju i Onkologiju
imaju znaøajnu meæunarodnu reputaciju sto se ilu-
struje glavnim projektima, publikacijama u øasopi-
sima sa visokim impaktom i pozivima na prestiÿne
meæunarodne konferencije. Tako, moguõnosti za
istaraÿivaña na svetskom nivou zajedno sa Depart-
manskom i Fakultetskom strategijom da podrÿe rad
na osnovnim signalnim mehanizmima ukçuøujuõi
ñihov znaøaj za kliniøke probleme, omoguõavaju
ustanovçeñe ovih novih akademskih pozicija. Vaÿ-
nost ovog razvoja je prepoznata od strane fakulteta
i institucija i biõe podrÿana sa glavnim progra-
mom obnove laboratorija koji treba da poøne usko-
ro. Uspeåni kandidati õe biti ukçuøeni u plani-
rañe novog laboratorijskog prostora koji õe biti
izgraæen u skladu sa najveõim standardima. Razvoj
ove oblasti je kçuøni prioritet åkole biomedi-
cinskih nauka na Medicinskom fakultetu i Uni-
verzitetu. Åtaviåe, uz åirok spektar opreme do-
stupne u postojeõim istraÿivaøkim grupama, istra-
ÿivañe u Åkoli biomedicinskih nauka je podrÿa-
no i sa brojnim kçuønim prednostima koje omoguõa-
vaju savremen pristup kvantitativnom proteomik-
su, ispitivañe protein-protein interakcija, elek-
tronskoj mikroskopiji i konfokalnoj mikrosko-
piji. Akademski personal u odeçeñu za fiziolo-
giju trenutno ima spoçne ugovore u vrednosti koja
prelazi 13 miliona funti. 
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